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ら半導体に変化する 1)。　また、M = Fe の場合、Fe3+の
スピンの反強磁性転移に伴って、2.5 K で再び電気抵





性相関、特に電気伝導を担う DIETSe 上の π 電子と






Materials Studio の CASTEPを用い、PBE汎関数と平面波基底（カットオフエネルギー：330 eV)、ウルトラソフ
ト擬ポテンシャルによる DFT 計算を行った。X線構造解析で得られた構造に水素が含まれていなかった場合、
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結果と考察
エチレン基のディスオーダーを除いた 4通りの構造（I2/b (C2h), Pbcn (D2h), Pccn (D2h), I222 (D2))について
計算し、全エネルギーを比較した。 (DIETSe)2GaCl4の場合、相対エネルギーはそれぞれ 1.8, 0.0, 4.4, 2.0 meV
であり、Pbcn の場合が最も安定だった。エネルギー差は室温付近の熱エネルギーよりはるかに小さく、エチレ
ン基は本質的にディスオーダーしていると考えられる。以降の計算は、空間群を Pbcn としたモデルで行った。
(DIETSe)2FeCl4の場合、図 2(a)に見られるように、DIETSe の HOMOから主に構成される伝導バンドと、Fe の
ｄ軌道からなる狭いバンドがフェルミ準位から 0.25 eVと 0.4 eV付近で交差し、分裂している。すなわち、d 電
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